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метриÿ поÿвлÿетсÿ за счёт интерференции лучей, дифрагированных в ки-
нематически и динамически рассеивающих слоÿх, и растёт с увеличением 
толщины кинематически рассеивающего слоÿ, созданы и реализованы 
практически основы неразруøающего метода экспериментального опре-
делениÿ толщин таких слоёв. 
Ключевые слова: динамическаÿ дифракциÿ, азимутальнаÿ зависимость, 
полнаÿ интегральнаÿ интенсивность, наруøенный поверхностный слой. 
Проведено детальну аналізу фізичної природи та розроблено методичні 
основи діÿгностики з використаннÿм встановленого авторами ефекту 
асиметрії азимутальної залежности повної інтеґральної інтенсивности 
динамічної дифракції Рентґенових променів, нормованої на азимутальну 
залежність інтеґральної інтенсивности динамічної дифракції ідеального 
кристалу. Із врахуваннÿм того, що цÿ асиметріÿ з’ÿвлÿєтьсÿ за рахунок 
інтерференції променів, ÿкі дифрагують у øарах, що розсіюють кінема-
тично й динамічно, та збільøуєтьсÿ зі збільøеннÿм товщини øару, що 
розсіює кінематично, створено і реалізовано практично основи неруйнів-
ного методу експериментального визначеннÿ товщин таких øарів. 
Ключові слова: динамічна дифракціÿ, азимутальна залежність, повна 
інтеґральна інтенсивність, поруøений поверхневий øар. 
Detailed analysis of physical nature is carried out and methodological 
grounds are developed for diagnostics with using discovered by authors ef-
fect of asymmetry of azimuthal dependence (AD) of total integrated intensity 
of dynamical diffraction (TIIDD) of x-rays normalized to the perfect-crystal 
TIIDD AD. Allowing for this asymmetry appeared due to interference of 
beams diffracted in both kinematically and dynamically scattered layers and 
increased with increasing of kinematically scattered-layer thickness, the 
practical grounds of non-destructive methods for experimental determina-
tion of layer thickness are developed. 
Key words: dynamical diffraction, azimuthal dependence, total integrated 
intensity, disturbed surface layer (DSL). 
(Получено 19 мая 2017 г.) 
  
1. ВВЕДЕНИЕ 
При механических и импульсных обработках кристаллических ма-
териалов в поверхностном слое поÿвлÿютсÿ сильно искажённые об-
ласти со сложной структурой, способной влиÿть на структуру и 
свойства всего объёма кристалла. При этом сформированную обра-
боткой искажённую область можно разделить на несколько слоёв в 
зависимости от степени несоверøенства. Так, верхний слой ÿвлÿет-
сÿ аморфным, слой под ним — кристаллическим, но с высокой 
плотностью дефектов, а следующий слой — кристаллическим с ма-
лым количеством дефектов. Эффективное использование различно-
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го рода обработок материалов требует созданиÿ методов контролÿ 
их качества, которые, в частности, позволили бы точно и экспресс-
но определÿть характеристики указанных наруøенных поверх-
ностных слоёв. 
 В работе [1] был предложен неразруøающий метод диагностики, 
позволÿющий определÿть толщину наруøенного поверхностного 
слоÿ (НПС), основанный на измерении полной интегральной интен-
сивности динамической дифракции (ПИИДД) рентгеновских лучей 
(РЛ). Длÿ описаниÿ взаимосвÿзи между измерÿемыми значениÿми 
ПИИДД и параметрами НПС были получены формулы [1]: 
 i i.perf.cr. i.ksl 0 am( ) exp[ { ( ) (2 )}(1 1 )],R R R t k a d= + −m + Λ p γ + γ0 H  (1) 
 i.perf.cr. r B(8 3) sin(2 ) ,R C= c θ γ γH H 0   
 2 2i.ksl ksl( ) ( ) ( ),R C Q t C Q k a d= γ = γ Λ0 0   
 dsl am ksl.t t t= +   
Здесь tdsl — толщина НПС, tam — толщина только поглощающего 
(аморфного) наруøенного слоÿ (дифракциÿ от этого слоÿ отсутству-
ет), tksl — толщина переходного слоÿ между аморфным материалом 
и динамически рассеивающей матрицей (слой с кинематической 
дифракцией), Ri — ПИИДД монокристалла с НПС, Ri.perf.cr. — 
ПИИДД длÿ идеального кристалла, Ri.ksl. — полнаÿ интегральнаÿ 
интенсивность кинематической дифракции напрÿжённого кинема-
тически рассеивающего слоÿ, k — коэффициент, характеризующий 
толщину кинематически рассеивающего слоÿ и выражающий её в 
длинах экстинкции, m0 — линейный коэффициент фотоэлектриче-
ского поглощениÿ, cHr — вещественнаÿ часть Ôурье-компоненты 
полÿризуемости кристалла, С — полÿризационный множитель, θB 
— угол Брэгга, a — параметр реøётки, d — межплоскостное рас-
стоÿние, Q = (p|cHr|)2/[λsin(2θB)] — кинематическаÿ отражательнаÿ 
способность на единицу длины пути, λ — длина волны излучениÿ, 
| |/Λ = λ γ γ σ0 H  — длина экстинкции, 2 2 2 ,C E −σ = c cH H  E — статиче-
ский фактор Кривоглаза, γ0 и γH — изменÿющиесÿ при азимуталь-
ном вращении направлÿющие косинусы: 
 B Bcos sin cos sin cos ,γ = − θ ψ ϕ + θ ψ0   
(2) 
 B Bcos sin cos sin cos ,γ = − θ ψ ϕ − θ ψH   
где ψ — угол между отражающими плоскостÿми и поверхностью 
кристалла, ϕ — азимутальный угол. 
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 При этом оказалось, что длÿ определениÿ структурных парамет-
ров более удобной ÿвлÿетсÿ не сама величина ПИИДД Ri, а её отно-
øение к соответствующей ИИДД, рассчитанной длÿ идеального 
кристалла Ri.perf.cr.: 
 i i.perf.cr. ,R Rr ≡  (3) 
в результате величина r выступает параметром искаженности ис-
следуемого кристалла. 
 Из выражениÿ (1) видно, что наличие сильно деформированного 
слоÿ толщиной tam должно приводить к уменьøению r. В то же вре-
мÿ наличие упруго деформированного слоÿ толщиной tksl должно 
приводить к увеличению r, которое частично подавлÿетсÿ экспо-
ненциальным убыванием. 
 На основе модели (1)–(3) и экспериментальных данных (Ri) было 
проведено исследование характеристик НПС (толщин аморфного и 
кинематически рассеивающих слоёв) методом ПИИДД. Длÿ тол-
щин НПС, намного меньøих длины экстинкции РЛ, эксперимен-
тально полученные азимутальные зависимости (АЗ) ПИИДД и рас-
считанные АЗ ПИИДД всегда получались симметричными. Такие 
  
  
Рис. 1. Экспериментально полученные АЗ ПИИДД РЛ (маркёры) [1] и рас-
считанные АЗ ПИИДД согласно модели (1)–(3) (сплоøнаÿ линиÿ) [2] длÿ 
кристаллов с толщиной НПС, сравнимой с длиной экстинкции рентгенов-
ских лучей. 
Fig. 1. Experimentally obtained TIIDD AD of x-rays (markers) [1] and TIIDD 
AD calculated according to the model (1)–(3) (solid line) [2] for the crystals 
with DSL thickness compared with extinction length of x-rays. 
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результаты длÿ тонких НПС в полном объёме представлены в рабо-
те [1]. 
 Однако при исследовании монокристаллов кремниÿ с НПС, тол-
щина которого может быть сравнима или превыøать длину экс-
тинкции РЛ, был экспериментально обнаружен эффект асимметрии 
АЗ ПИИДД, нормированной на ИИДД идеального кристалла [2]. 
 На рисунке 1 представлены экспериментально полученные в рабо-
те [2] АЗ ПИИДД длÿ различных толщин поглощающих слоёв на по-
верхности монокристаллического кремниÿ, перпендикулÿрной 
<111>. Можно видеть, что, когда толщина НПС больøе длины экс-
тинкции РЛ, экспериментально полученные АЗ ПИИДД асиммет-
ричны. Из рисунка 1 также видно, что вклад аморфного слоÿ (кото-
рый входит в общую характеристику НПС) не влиÿет непосредствен-
но на сам эффект асимметрии, который зависит от эффективной 
толщины НПС, т.е. толщины кинематически рассеивающего слоÿ. 
 Как следует из рисунка 1, обнаруженный эффект асимметрии не 
описываетсÿ моделью (1)–(3). Поэтому длÿ установлениÿ причины 
этого эффекта ниже проведён сравнительный анализ физической 
природы различий рассеÿниÿ РЛ НПС разной толщины. 
2. УСТАНОВЛЕНИЕ ФИЗИЧЕСКОЙ ПРИРОДЫ ЭФФЕКТА 
АСИММЕТРИИ АЗ ПИИДД ЗА СЧЁТ БОЛЬШИХ ТОЛЩИН НПС 
Рассмотрим дифракцию РЛ в монокристаллах с НПС. Реальный 
монокристалл после механической поверхностной обработки прак-
тически всегда имеет трёхслойную структуру, котораÿ описана в [1, 
3]. На рисунке 2 представлена схема трёхслойной модели дифрак-
ции РЛ, учитывающаÿ дифракцию в кинематически рассеивающем 
слое (эффективнаÿ часть НПС), но пренебрегающаÿ наличием де-
фектов в динамически рассеивающем слое. 
 Из рисунка 2 видно, что в случае трёхслойной модели РЛ, прохо-
дÿ аморфный (только поглощающий слой — А) и кинематически 
рассеивающий слой (К), ослабевают на величину, котораÿ опреде-
лÿетсÿ выражением I = I0e
−mt, где t — толщина облучаемого РЛ слоÿ 
кристалла. Поэтому, ослабление интенсивности РЛ в аморфном и 
кинематически рассеивающем слоÿх характеризуетсÿ фотоэлек-
трической проницаемостью и толщинами этих слоёв. 
 При измерениÿх дифференциальных кривых отражениÿ кри-
сталлов, содержащих НПС, когерентный пик от динамически рас-
сеивающей подложки усиливаетсÿ пиком, соответствующим коге-
рентному рассеÿнию в слое. Как известно, øирина кривой отраже-
ниÿ прÿмо пропорциональна неопределённости волнового вектора, 
котораÿ находитсÿ из неопределённости координаты по формулам: 
 ∆x∆p ∼ h, (4) 
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 ∆p ∼ ∆kh, (5) 
где x — координата, p — импульс, k — волновой вектор, h — посто-
ÿннаÿ Планка, 
 ∆k = k∆θB, (6) 
где ∆θB — размытие угла Брэгга. 
 Из формул (4) и (5) следует, что неопределённость волнового век-
тора ∆k длÿ кинематически рассеивающего НПС будет равна: 
 ∆kкин = 1/∆x = 1/tНПС, (7) 
 
Рис. 2. Схема трёхслойной модели дифрактометрии неоднородных систем 
без учёта дефектов в динамически рассеивающем объёме: А — аморфный 
слой (дифракциÿ РЛ отсутствует), К — кинематически рассеивающий 
слой, Д — динамически рассеивающий слой, I0 — интенсивность падаю-
щего луча, I
kin
 — интенсивность от кинематически рассеивающего слоÿ, 
Idyn — интенсивность от динамически рассеивающего слоÿ. 
Fig. 2. Scheme of triple-layer diffraction model of inhomogeneous systems 
excluding defects in the dynamically scattered bulk: А—amorphous layer (x-
ray diffraction is absent), К—kinematically scattered layer, Д—dynamically 
scattered layer, I0—intensity of the incident beam, I
kin—intensity from the 
kinematically scattered layer, I
dyn—intensity from the dynamically scattered 
layer. 
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где tНПС — толщина НПС. 
 Длÿ динамически рассеивающего слоÿ 
 ∆kдин = 1/Λ. (8) 
 В случае тонкого наруøенного слоÿ (tНПС << Λ) при изменении k в 
пределах 0,13–0,33 когерентное кинематическое рассеÿние имеет 
øирокое угловое распределение, т.е. рассеÿние происходит в боль-
øой угловой области (см. рис. 3). 
 При этом неучтённый в (1)–(3) интерференционный вклад в сум-
марную интенсивность от области углового перекрытиÿ когерент-
ного кинематического рассеÿниÿ с когерентным динамическим 
(рассеÿние от монокристаллического объёма кристалла) невелик 
(см. рис. 3). В этом случае экспериментальные значениÿ практиче-
ски совпадают с рассчитанными по модели (1)–(3). 
 Когда на поверхности монокристалла присутствует НПС с тол-
щиной порÿдка или больøей длины экстинкции, угловаÿ область 
кинематического рассеÿниÿ от НПС сужаетсÿ до øирины области 
динамического рассеÿниÿ от слоÿ подложки, т.е. больøаÿ часть ко-
 
Рис. 3. Кривые отражениÿ от динамически рассеивающей области кри-
сталла и от кинематически рассеивающего слоÿ при k = 0,13–0,33. 
Fig. 3. Reflection curves from both dynamically scattered area of crystal and 
kinematically scattered layer for k = 0.13–0.33. 
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герентного рассеÿниÿ от НПС попадает в угловую область когерент-
ного рассеÿниÿ подложкой монокристалла (см. рис. 4). В этом слу-
чае интерференциÿ формирует больøой дополнительный вклад в 
общую ПИИДД, который необходимо учитывать. 
 Таким образом, в формулах (1) должно поÿвитьсÿ дополнительно 
новое интерференционное слагаемое, которое может быть описано 
только в рамках динамической теории. 
 На основании выøеизложенного была разработана расчётнаÿ мо-
дель, где интерференционное слагаемое 
interf.
i interf. i( )R R≡  отража-
тельной способности выражаетсÿ через амплитуды когерентных 
волн, рассеÿнных от основного объёма кристалла и от кинематиче-
ски рассеивающего НПС, и задаётсÿ выражением [2, 5]: 
 coh kin * interf.abs 0LS L i
1
2 Re( ) ,R F X X R
b
= ≡  (9) 
где 0 ds ksl 0 am 0
(( ) )(1/ 1/ )/2
abs ,
t tF e− m +m +m γ + γ= H  
kin 2
L (1 ) /2 ,
iAX e η= − η  A = ptksl/Λ, 
,b = γ γ0 H  mds — коэффициент экстинкции из-за диффузного рас-
 
Рис. 4. Кривые отражениÿ от динамически рассеивающей области кри-
сталла и от кинематически рассеивающего слоÿ при k = 3,33. 
Fig. 4. Reflection curves from both dynamically scattered area of crystal and 
kinematically scattered layer for k = 3.33. 
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сеÿниÿ, 
 k,y yη = +  (10) 
0( ) ,y b= − α − α σ  0 0 (1 1 ),bα = c +  α = −∆θsin2θB, k k ,y b= α σ  
αk = −∆θksin2θB, c0, cH — фурье-компоненты полÿризуемости кри-
сталла, ∆θk — угловое отклонение направлениÿ рассеÿниÿ излуче-
ниÿ, рассеÿнного в кинематическом слое, ∆θ — отклонение падаю-
щего луча от точного условиÿ Вульфа–Брэгга. 
 Длÿ кинематической амплитуды выражение имеет следующий 
вид: 
 
k k
k k 22
kin kin kin
L r i Lr Li
k k
1 1
( ) ,
(2 )/ (2 )/( )
t b
t b i
i
e e
X i X iX
b b CE
p α
p α
λ γ γσΛ− −
= = c + c = +
α σ α
0 H
H H  (11) 
где 
kin
Lr r i[(1 cos ) sin ],X Cα= − ϕ c + ϕcH H  
kin
Li i r[(1 cos ) sin ],X Cα= − ϕ c + ϕcH H  
k k2 ( ),t bϕ = p α λ γ γ0 H  k2 ,C CE bα = α  а cHr и cHi — действитель-
наÿ и мнимаÿ части фурье-компоненты полÿризуемости кристалла. 
 Длÿ динамической амплитуды: 
 * 2 *0 0r 0i( 1) ,X b y s y X iX= − − = −  (12) 
где 
2 2 2 2 2 2 2
0r r r i r i( ( ( 1) 4 ( 1)) /2),r iX b y s y y y y y y= − − − + + − −  
2 2 2 2 2 2 2
0i i r i r i r i( ( ( 1) 4 ( 1)) /2),X b y s y y y y y y= − − − + − − −  
s = sgn(Rey), 
2
r {(1 ) },y z k E= − +   B rsin2 ( ),z b C= ∆θ θ cH  
i 2 2
(1 )
,
2(1 )
ky g b
y
k CE b
′− − +
=
+



 ,g g h= +  i
r
(1 1 / )
,
2
b
g b
C
+
= − c
c0 H
  
1
ds
r
1
,
2
b
h b
C KE
−+
= −m
cH
 ,k E= k  i r .k = c cH H  
 Интерференционное слагаемое, исходÿ из (9)–(12), примет сле-
дующий вид: 
 coh kin kinLS abs Lr 0r Li 0i
1
2 ( ).R F X X X X
b
= +  (13) 
 При вычислении интегральной интенсивности длÿ интерферен-
ционного слагаемого получено [2]: 
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 i coh kin kinLS abs Lr 0r Li 0i
1
2 ( )( ).R F d X X X X
b
∞
−∞
= ∆θ +∫  (14) 
 Длÿ вычислениÿ вклада в интегральную интенсивность от ин-
терференционного слагаемого необходимо проводить численное ин-
тегрирование выражениÿ (14). На основе разработанных ранее мо-
делей [1, 6, 7] была предложена обобщённаÿ модель (15), учитыва-
ющаÿ интерференционное слагаемое (9) и позволÿющаÿ рассчиты-
вать толщину НПС длÿ произвольного случаÿ (когда толщины НПС 
меньøе или больøе длины экстинкции): 
 i i.perf.cr. i.ksl. i.inter. 0 abs( ) exp[ { }(1 1 )].R R R R t k a d= + + −m + Λ γ + γ0 H  (15) 
 На рисунке 5 изображены АЗ нормированной ПИИДД (r) длÿ 
кристаллов с различными коэффициентами k, рассчитанные с ис-
пользованием модели (15). Видно, что чем больøе толщина кине-
матически рассеивающего слоÿ, т.е. чем больøе k, тем более асим-
метричной ÿвлÿетсÿ АЗ нормированной ПИИДД. 
 Рассчитанные по модели (1)–(3) АЗ ПИИДД длÿ любых наборов 
параметров НПС (тонких или толстых НПС) оказывались симмет-
 
Рис. 5. АЗ нормированной ПИИДД, рассчитанные длÿ кристалла с НПС с 
учётом интерференции при tam = 7,2 мкм и k = 0,033 (øтриховаÿ линиÿ), 
k = 0,33 (пунктирнаÿ линиÿ), k = 3,3 (øтрих-пунктирнаÿ линиÿ). 
Fig. 5. The normalized TIIDD AD calculated for the crystal with DSL with tak-
ing into account the interference for tam = 7.2 mm and k = 0.033 (dashed line), 
k = 0.33 (dotted line), k = 3.3 (dash-dotted line). 
 ÔИЗИЧЕСКАЯ ПРИРОДА И МЕТОДИЧЕСКИЕ ОСНОВЫ ДИАГНОСТИКИ 763 
ричными. Неоднократное повторение эксперимента длÿ толстых 
НПС всегда давало асимметрию АЗ ПИИДД. Чувствительность са-
мого метода АЗ ПИИДД (9)–(15), котораÿ даёт асимметрию, иллю-
стрирует рис. 6, из которого видно, что при изменении эффектив-
ной толщины на 10% асимметриÿ нормализованной ПИИДД изме-
нÿетсÿ так же на 10%. 
 Таблица 1 демонстрирует, что вклад интерференционного слага-
 
Рис. 6. Эффект асимметрии АЗ нормированной ПИИДД длÿ несимметрич-
ных (220) брэгг-рефлексов MoKα-излучениÿ при различных значениÿх k. 
Fig. 6. Effect of asymmetry of the normalized TIIDD AD for the non-
symmetrical (220) Bragg reflections of MoKα-radiation for the different val-
ues of k. 
ТАБЛИЦА 1. Зависимость интерференционного вклада от эффективной 
толщины наруøенного поверхностного слоÿ (k) монокристаллического 
кремниÿ после øлифовки с различным размером øлифовального зерна 
(М10, М60) в АЗ ПИИДД, полученные длÿ отражениÿ (220) на AgKα-
излучении. 
TABLE 1. Dependence of the interference contribution from effective thick-
ness of the disturbed surface layer (k) of silicon single-crystal after its polish-
ing with different abrasive grain sizes (M10, M60) in the TIIDD AD obtained 
for the (220) reflection using AgKα-radiation. 
Способ обработки  
поверхности 
rexp. k (rinterf./rexp.)×100% 
Шлифовка М10 
(tabs = 10 мкм) 
9,98 3,5 53% 
Шлифовка М60 
(tabs = 60 мкм) 
13,21 7,76 64,2% 
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емого в общую картину рассеÿниÿ становитсÿ существенным при 
больøих толщинах кинематически рассеивающих слоёв. 
 Таким образом, установлена физическаÿ природа эксперимен-
тально обнаруженного длÿ кристаллов с НПС эффекта асимметрии 
АЗ ПИИДД, нормированной на ИИДД идеального кристалла. Этот 
эффект асимметрии поÿвлÿетсÿ за счёт интерференции излучениÿ, 
рассеÿнного кинематически и динамически рассеивающими слоÿ-
ми. В результате разработана теоретическаÿ модель, котораÿ поз-
волила создать экспериментальные и методические основы и прак-
тически реализовать новый метод количественного определениÿ 
характеристик технологически наруøенных поверхностных слоёв 
без разруøениÿ монокристалла. При этом величину обнаруженной 
асимметрии АЗ ПИИДД, нормированной на ИИДД идеального кри-
сталла, предложено использовать в качестве меры толщины НПС 
произвольных размеров. 
3. ВЫВОДЫ 
Таким образом, проведён детальный анализ интерференционной 
природы эффекта асимметрии АЗ ПИИДД, нормированной на АЗ 
ИИДД идеального кристалла, и новых возможностей его использо-
ваниÿ длÿ диагностики монокристаллов с НПС. 
 В результате предложен метод неразруøающей количественной 
диагностики толщин НПС монокристаллов после различных меха-
нических обработок, в котором величину эффекта асимметрии, а 
именно, величины вкладов в ПИИДД от асимметрии длÿ каждого 
из значений азимутального угла в измерÿемом интервале описыва-
ют в рамках разработанной интерференционной модели и исполь-
зуют в качестве однозначной меры толщины кинематически рассе-
ивающего слоÿ. 
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